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ヘテロ元素の特性を利用する新規機能性材料の創出
























HN=:LN―:LN~  HN=:LN―:LNIIL==⊃   塩
基 _
:    :                :




Ph  Ph                           Ph  Ph
上述のユニット分子 3を合成することを目的に、種々の方法を検討 した結果、ジフェニル
スルホジイミド1のリチウム塩iとフルオロジフェニル λー6_スルファンニ トリル 2とをテ トラ
ヒドロフラン中で反応 させることにより、50%の収率で目的化合物 3を得ることに成功 した
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FIGURE l. Crystal structure of 3. The dihydrate and
methanol molecule are omitted.
FIGURE 2. Structure representations of 3.
次に化合物3の電子構造を明らかにするため、αb J″J′ο計算による考察を行つた。計算は、
RHF/6-31G*を用いX線構造解析により得られたデータの一点計算を行い、Natural Population






























TABLE l.Selectcd bond distances(A),angles(dCg),    TABLE 2.Selcctcd atomic charges(NPA) and














1456(2)    S(2)―N(2)
1.653(2)    S(2)―N(3)
1.805(3)     S(2)―C(13)
1798(3)     S(2)―C(19)
anglcs(dcg)
1229(1)    N(2)―S(2)―C(13)
H47(1)    N(2)―S(2)―C(19)
H6.9(1)   N(3)‐S(2)―C(13)
1007(1)    N(3)―S(2)―C(19)
976(1)     C(13)―S(2)―C(19)







































C(6)-0166    C( 6)
C(7)-0324    C(17)
C(8)‐0.155   C(18)
C(9)-0187   C(19)
C(10)-0173    C(20)
C(11)-0.189   C(21)
C(12)-0.144    C(22)
C(13)-0330     C(23)






least significant digits. The atoms-labeling scheme is shown in







σ*(Sl‐C7)   0170
σ*(S2-N2)  0140
σ*(S2-N3)   0073
σ*(S2-C13)  0.170
o*(S2-C19)   0090
本年度は、(SⅥ一N)n結合を主鎖にもつオリゴマー合成に必要なユニット分子 3の合成に成功し
た。また、ユニット分子 3の電子構造は、他の有機分子にはあまり見られないネガティブハ
イパーコンジュゲーション効果により、電気的に非常に分極 した構造であることが分かり、さ
らに(SⅥ一N)n結合を延ばすことにより、新規な機能をもつ有機電子材料が構築できることが期待できる。
参考文献
1)T.Yoshimura,Rθッ池 たЮα′.C力`777.22,101(2000)。
2)A.E.Recd,L.A.Curtis,F.Weinhold,Cttθ777 R`ν.88,899(1988).
48
